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1. はじめに 
 近年、原子衝突は材料工学や半導体工学などの分野へ広く応用されている。例えば、イ
オン注入、ダイナミックミキシング、イオン散乱分光法、中性子散乱などは、原子衝突を
利用した技術である[1]。これらの応用技術は原子衝突を基礎としているために、これらを
利用する技術者はこの減少の理論について理解する必要がある。原子衝突の基本的な現象
に関しては、その多くを古典力学によって説明することが出来る[2,3]。しかし、これらの
現象は直感的にイメージを掴みにくいために、学習者の理解度に大きな開きが生じる場合
がある。そこで、本稿では原子衝突現象の学習支援を目的として作成した原子衝突シミュ
レーションについて報告する。シミュレーション教材は、様々なパラメータの変化による
結果をすぐに見ることが出来るので直感的な理解を即すことが期待できる。また、このシ
ミュレーションを Java アプレットとして作成したことによって、”いつでも、どこでも、
何度でも”使用できる特徴を持つ。そのために、各自の能力、ペースに応じた学習に利用
することが出来る[4,5]。 
 本稿では、まず原子衝突の理論の概略として、原子間ポテンシャル、最近接距離と散乱
角、散乱軌道計算、シャドウコーンについて述べ、その後に作成した最近接距離と散乱角
計算、散乱軌道計算、シャドウコーン計算の 3つのシミュレーションについて述べる。 
2. 理論[2,6] 
2.1. 原子間ポテンシャル 
 原子スケールでは、原子間距離に依存した斥力が働く。このために原子衝突は、ビリヤ
ードの球のように触れ合った瞬間だけ相互作用を起こすのではなく、原子間距離に応じて
その影響が大きくなり、連続的な変化を与える。これは、原子間ポテンシャルと呼ばれる
場の影響による。原子間ポテンシャルは原子核による部分と電子による部分よりなり、前
者は電荷 Zeを持つ原子核によるクーロンポテンシャルとして表されるが、後者は遮蔽関数
として表される。この原子間ポテンシャルは、実験的に以下に示す公式として表される。 
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ここで、eは単位電荷であり、e2 = 14.4[eV･Å]である。 は遮蔽関数であり、 と は
それぞれの近似法における遮蔽関数の係数である。この遮蔽関数に対して様々な係数が実
験的に与えられる。代表的なポテンシャル・モデルの係数について表 1に示す。 
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表 1. 遮蔽関数の係数 
 i  i  
Coulombポテンシャル 1.0 0.0 
Moliereポテンシャル 0.35, 0.55, 0.10 0.3, 1.2, 6.0 
Universalポテンシャル 0.1818, 0.5099, 0.2802, 0.02817 3.20, 0.9423, 0.4029, 0.2016 
 a0は遮蔽半径であり、Moliere ポテンシャルと Universal ポテンシャルに対して以下のよ
うに示される。 
ボーア半径
径ポテンシャルの遮蔽半
径ポテンシャルの遮蔽半
0.529Å
 Universal
8853.0
 Moliere
)(
8853.0
0
23.0
2
23.0
1
0
2/13/2
2
3/2
1
0





a
ZZ
aa
ZZ
a
a
U
M
 (3) 
2.2. 原子衝突における最近接距離および散乱角 
 図1は原子スケールにおける衝突の様子を示している。標的となる原子 2（質量 M2 , 電
荷 Z2e）に固定された座標上で、エネルギーE0を持つ粒子 1（質量 M1 , 電荷 Z1e）が入射し
た時の散乱軌道である。このような散乱をラザフォード散乱と呼ぶ。 
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図 1、Rutherford散乱の概略図 
 図1 に示される状態から与えられるエネルギー保存則および角運動量保存則より、最近
接距離と散乱角を求める方程式を得ることが出来る。式(4)に示す方程式をニュートン－ラ
フソン法で解くことによって最近接距離を得ることが出来る。 
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ここで、Erは入射粒子の相対運動エネルギーである。また、式(5)に示す式を数値的に解く
ことによって重心系での散乱角を得ることが出来る。 
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2.3. 原子衝突における軌道解析 
 ラザフォード散乱における散乱軌道はオイラー法を用いて運動方程式を数値的に解くこ
とによって求めることができる。それぞれの原子に働く力 )(rF  は、原子間の距離 rにだけ
の関数である原子間ポテンシャルによって求められる。 
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微小単位時間を とした場合、式(6)より運動方程式は次のように示される。 t
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ここで、 は換算質量（reduced energy）と呼ばれ、次のように示される。 
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式(6)より単位時間 での速度の変化と位置の変化は次のように示される。 t
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これらの式を数値的に解いていくことによって原子の散乱軌道を求めることが出来る。 
2.4. シャドウコーン 
 入射粒子と標的原子との相互作用によって、入射粒子が散乱されることは既に述べた。
ここで、一様分布を持つイオンビームが標的原子により散乱された場合に、この標的原子
の後方に入射粒子が進入できない円錐形の影ができる（図 2）。この影をシャドウコーンと
呼び、この影の中に別の標的原子が存在すれば、この原子は入射粒子の散乱には寄与しな
い。これをシャドウイング効果という。この効果を利用して、表面近傍の結晶性の評価、
結晶表面の原子構造の分析、結晶界面の構造分析、原子亜間ポテンシャルの決定などに利
用されている。この様にシャドウコーンは、原子衝突において非常に重要な現象である。 
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図 2. シャドウコーン 
3. 原子衝突シミュレーション 
 本章においては、以下に示す３つの原子衝突シミュレーションについて述べる。 
・最近接距離と散乱角計算 
・散乱軌道計算 
・シャドウコーン 
 最近接距離と散乱角計算では、図 3 に示すように入射粒子のエネルギーと元素名、標的
原子の元素名、計算を行う最大の衝突径数、原子間ポテンシャルを選択することによって、
最近接距離と散乱角の衝突径数依存性のグラフを表示する。 
 散乱軌道計算では、図 4 に示すように入射粒子のエネルギーと元素名、標的原子の元素
名、衝突径数、原子間ポテンシャルを選択することによって、散乱軌道を計算し、軌道を
図示する。散乱軌道の漸近線と最近接時の位置とその方向も図示する。 
 
図 3. 最近接距離と散乱角を計算表示する Javaアプレット。1keV Heが Si原
子に散乱されている時の最近接距離と散乱角。原子間ポテンシャルとしては
Coulombポテンシャルを用いて計算している。 
 
 
図 4. 散乱軌道を計算表示する Javaアプレット。1keV Heが衝突径数 0.02 nm
で Si 原子に散乱されている時の散乱軌道。原子間ポテンシャルとしては
Coulombポテンシャルを用いて計算している。 
 シャドウコーンの計算では、図 5 に示すように入射粒子のエネルギーと元素名、標的原
子の元素名、原子間ポテンシャル、表示領域を選択することによって、50 本の散乱軌道を
描くことによりシャドウコーンを図示する。 
 
図 5. シャドウコーンを計算表示する Javaアプレット。1keV Heが Si原子に
散乱されている時のシャドウコーン。原子間ポテンシャルとしては Coulomb
ポテンシャルを用いて計算している。 
4. シミュレーションの使用方法 
 これらのシミュレーションを原子衝突の現象を理解するために利用することが出来る。
例えば、最近接距離と散乱角のシミュレーションを利用して、中心力場における散乱現象
と衝突径数の関係や原子間ポテンシャルのモデルとしてそれぞれの適応領域がどのように
表されるかを調べることによって、数式として表されている現象のイメージを持つことが
出来るようになる。また、散乱軌道計算やシャドウコーンの計算についても、軌道を視覚
的に理解することによって、二体衝突とは異なる中心力場での衝突現象のイメージを掴む
ことが出来る。頭の中でイメージを掴むことは、現象の理解において不可欠な要素である
が、原子衝突は日常生活ではそのような現象をイメージすることが出来ない。そのために
も、このようなシミュレーションの利用は効果的である。 
5. まとめ 
 本稿では、最近接距離と散乱角計算、散乱軌道計算、シャドウコーンに関する理論、シ
ミュレーション、利用方法について報告した。 
 今回、作成したシミュレーションは単一衝突のみを取り扱っているが、実際には多重散
乱や電子との相互作用も衝突現象では重要な概念の一つである。これらの現象もシミュレ
ーションとして作成することも重要である。また、ラザフォード後方散乱分光法やイオン
注入などの原子衝突を利用した応用技術の理解を補完するためのシミュレーションを作成
することにより、原子衝突の現象を応用した技術を理解するための教材として利用できる
ようになる。 
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